平均場的アプローチによる固体流体転移の理論的解析 by 小松 尚登 & Komatsu Hisato
????
???????????????????
?????
????

? ?
1 ?? 1
1.1 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1
1.2 ?????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2
1.3 ?????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2
1.4 ????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3
1.5 ????????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4
1.6 ?????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4
2 ?????? 6
2.1 ????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6
2.1.1 Hubbard-Stratonovich?? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6
2.1.2 ??? Ising?? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 7
2.1.3 ??????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8
2.2 Carmesin? Fan??? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9
2.2.1 ????????Hubbard-Stratonovich?? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9
2.2.2 ??????????????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : 10
2.2.3 ?????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 12
2.3 van der Waals?? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 16
2.3.1 ????????? van der Waals?? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 16
2.3.2 van der Waals???????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20
3 ??????? \?????"-I. ??????????? \?"??????? 22
3.1 ?? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 22
3.2 ??????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 23
3.3 ?????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 25
3.4 ???????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 27
3.4.1 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 27
3.4.2 ????????????????????????? : : : : : : : : : : : : : 29
3.5 ??? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 30
4 ??????? \?????"-II. ??????????? \?"?????? 31
4.1 ??????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 33
4.2 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 37
4.3 ??? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 39
5 3?? Lennard-Jones?????????? \?????" 40
5.1 ????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 40
5.1.1 ??????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 40
5.1.2 ??????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 41
5.2 Lennard-Jones????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 42
5.3 K ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44
5.3.1 K ???????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44
5.3.2 UK?U0????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44
I
5.4 DFT???? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 48
5.5 ?????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 49
6 ???? quenched disorder????? 51
6.1 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 51
6.1.1 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 51
6.1.2 \?????"????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 52
6.1.3 ?????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 53
6.1.4 J 0????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 55
6.2 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 57
6.2.1 ????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 57
6.2.2 \?????"????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 58
6.2.3 ?????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 58
6.3 \?????"???????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 61
6.3.1 ???????????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 62
6.3.2 ??????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 64
6.3.3 6.2???????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 67
6.4 ????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 71
6.4.1 ??????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 71
6.4.2 ??????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 72
6.5 ????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 75
6.5.1 KCM???????????????????????? : : : : : : : : : : : 75
6.5.2 ???????????????????????? : : : : : : : : : : : : : : : 76
6.5.3 ????????????? : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 76
7 ??? 78
8 ?? 80
A 3.2??????qc = r; qs = 0 ??? 81
B ?????????Vlasov?????? 83
II
1 ??
1.1 ?????????
????????????????????????? 1???????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
? 1: ???????? p-?? T ???????????????????????????????
???????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??? 1??????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????
1???\???"??????????????????????????
1
1.2 ??????????
????\??"??????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
? 2????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????? [1]??????????
??????????????
? 2: ????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????? [2, 3]????????????
????????????????????????? Fourier??????


k
  * 1
N
X
i
cosk  xi
+
; (1)
??????????????????????????????????????????Fourier?
????????????? Fourier?????????????????????????????
????????????????????????????? Fourier??? 0?????????
???????????????????????? a?????????????????????
??????????? k0 = 2a ;???????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????? Fourier???????????????????
1.3 ??????
?????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????Ising???????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
2
??????????????????????????????????????????????
???????????????????
?????????????????????????????? [3, 4, 5]????????????
????????????????????????????????????????Ramakrishnan
?Yussou????????????????? (DFT)[6, 7, 8, 9]????????????????
?????????????????? (x)???? F [(x)]????
F [(x)] = Fid[(x)] + Fex[(x)] (2)
???????? F ?????? (x)?????????????????????Fid[(x)]???
???????????????????????
Fid[(x)] = kBT
Z
dx(x)
h
log
n
(x)d
o
  1
i
; (3)
????????????Fex[(x)]??????????????????????????????
????????????????????????????????Fex?????????????
????????????????????????????????? Lennard-Jones??????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????? [11]????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????
1.4 ?????
???????????????????????????????????????-??????
??????????????????????????????????????????????
1.1????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????Kauzmann?
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????? \entropy crisis"?
???? \Kauzmann???????"????????????????????????????
? [12]???????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????? (RFOT)????????????
? [13, 14, 15]?????????????????????????????????? \????"?
??????????????????????????????????? (MCT)[16]??????
?????????????????????????????????????????? (KCM)
???????? [17]?
3
1.5 ?????????????????
????????????????????????????????????????????
Kauzmann? \entropy crisis"????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????Arrhenius??????????????A???????
 / exp

A
kBT

; (4)
?????????????????????????????????????????? Vogel-
Fulcher????????????????????????????
 / exp

A
kB(T   T0)

; (5)
????A; T0??????????????????????????????Arrhenius?????
???????? \?? (strong)???"?Vogel-Fulcher?????? \?? (fragile)???"????
Vogel-Fulcher??????????????Adam-Gibbs???????? [18]?????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????Arrhenius?????????????????????
?????????
????????????Arrhenius????????????????????????????
????Vogel-Fulcher??????????????????????????? \??"?????
\??"???????????\fragile to strong transition"??????????????? [19, 20]?
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????
1.6 ??????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????
???????? 2????????????????????????????????????
?????????????????????? van der Waals?????????????????
????????????????????? 3????????????????????????
???????????? 3?????????????????????????????????
?????????????????????????????????? 4????? NaCl???
?CsCl?????????????????????????????????? 5????????
4
?? Lennard-Jones???????????? 3????????????????????????
?????????????????????????
? 5????????? \??????"???????????????????????????
?????????????????? 6???????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????? 7????????????????????????????
??????????????????????????
5
2 ??????
????????????????????????????????????????????
Carmesin? Fan??????????????????????????????????? 5??
????????????????? van der Waals??????????????????????
?????????????
2.1 ?????
?????????????????????????????????????????????
???????????????????????? [21]?????????Ising??Heisenberg??
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????? Ising
???????????????????????????????????
2.1.1 Hubbard-Stratonovich??
??????????????????????????????????????????Hubbard-
Stratonovich?????????????????? Gauss??????????????????
???
exp
 
AX2
N
!
=
s
AN

Z
dq exp

 NAq2 + 2AqX

; (6)
???????????????A;N ???????X?????????????????????
????????????????Gauss?????????
r:h:s: =
s
AN

Z
dq exp
(
 NA

q   X
N
2
+
AX2
N
)
= l:h:s:: (7)
??????X2???????????X ??????????????????????????
????????????????????X ? Y ??????????????????? q??
??????????? qR??? qI ?????????????
eAXY=N =
AN

Z
dqRdqI exp
n
 NAjqj2 +A(qX + qY )
o
: (8)
?????????????????? qR; qI ????????????Gauss??????????
???????????
r:h:s: =
AN

Z
dqRdqI exp
(
 NA

qR   (X + Y )
2N
2
+
A(X + Y )2
4N
 NA

qI   i(X   Y )
2N
2
  A(X   Y )
2
4N
)
= exp
(
A(X + Y )2
4N
  A(X   Y )
2
4N
)
= l:h:s:: (9)
???????????????? Ising???????????????????????????
???
6
2.1.2 ??? Ising??
??? Ising??????????????????i???????? i? j???????? j
??????? Jij ???????????????????????
H =  
X
i;j
Jijij   h
X
i
i: (10)
????h?????????????? i?1???????????????????????
?????????i; j?????????????????????? Jij ???? J=2??????
????? Jij ? 0???????????????????????????? i; j?????? Jij
???? J=N ?????????????????????????????????
H =   J
N
X
i;j
ij   h
X
i
i: (11)
???????????????N ??? 1=N ??????????????????O(N)???
??????????????????????????????????????????????
?????????
H =   J
N
 X
i
i
!2
  h
X
i
i: (12)
?????????????????
Z =
X
fig
e H =
X
fig
exp
8<:JN
 X
i
i
!2
+ h
X
i
i
9=; ; (13)
??????????? (12)???????????? ii? 2????????????????
?????? ????????????????????Hubbard-Stratonovich??????
exp
8<:JN
 X
i
i
!29=; =
s
JN

Z
dq exp
 
 NJq2 + 2Jq
X
i
i
!
: (14)
????? (6)? A????? J ??X ??????????????????????????
(13)?
Z =
s
JN

Z
dq exp

 NJq2
X
fig
exp
(
(2Jq + h)
X
i
i
)
=
s
JN

Z
dq exp

 NJq2
24 X
f=1g
exp f(2Jq + h)g
35N
=
s
JN

Z
dq exp

 NJq2
 
2 cosh f(2Jq + h)g
N
; (15)
??????????????????????Hubbard-Stratonovich?????????? q???
?????????????????????????? (15)? q????????????????
??N !1?????????????????????????????
Z = max
q
exp

 NJq2
 
2 cosh f(2Jq + h)g
N
=

max
q

2 exp

 Jq2

cosh f(2Jq + h)g
N
; (16)
7
??????????????????? q???????????????????????
f(q; h)   Jq2 + log cosh f(2Jq + h)g+ log 2 (17)
???????????
@f
@q
= 0, q = tanh f(2Jq + h)g (18)
????????????q???????????????????? h????? (16)?????
??? q????? (18)??? ~q(h)??????????????????????????????
????????m??
m 
*
1
N
X
i
i
+
=
1
N
@
@h
logZ =
1


d~q
dh
@
@q
+
@
@h

f(q; h)

q=~q(h)
; (19)
???????????????????f ?????
Z =

max
q
ef(q;h)
N
= eNf(~q(h);h); (20)
?????????????????????~q????? d~q=dh? 0??????? (17)? (19)???
m = tanh f(2J ~q(h) + h)g ; (21)
?????????????????????? (18)???????~q = m????Hubbard-Stratonovich
????????????????????????????????????????????? (18)?
m = tanh f(2Jm+ h)g ; (22)
??????????? Ising????????????????????????????????
?????????????? Ising?????????????????????????????
????
2.1.3 ???????????
XY??? Heisenberg??????????????????????\????????????
??????????????????????????????"???????????????
??????????????? Ising???????????????Hubbard-Stratonovich???
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????? d????????????????????????????
??????????????????????????????????????????? d??
8
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????? [22, 23, 24]?
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
? Carmesin? Fan????????????????????
2.2 Carmesin?Fan???
Carmesin? Fan? 1990??????????????????????????????????
???? [26]????????????????????????? L?????????? 1???
???????????
HN =
X
i
p2i
2m
  J
L
X
i;j
cos 2(xi   xj) + 1
2
X
i;j
Vhc(jxi   xj j)  h
X
i
cos 2xi; (23)
????xi; pi ? i?????????????J ???????????m???????????
?????????????? cos?????????? 1???????????????????
Vhc(x)??? 1??????????????????
Vhc(x) =
(
0 if jxj > 1
1 if jxj < 1 ; (24)
??????cos??????????????? 1????????????????? cos???
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????? O(N)?????????????cos?
???????????????? L???????????
2.2.1 ????????Hubbard-Stratonovich??
??????????? Carmesin? Fan??????????????????????????
?????????? (23)????????? VN ??????????? ??????????
 =
X
N
1
hNN !
Z Y
dxi
Z L
0
Y
dpi exp ( HN + N)
=
X
N
eN
hNN !
Z L
0
Y
dxi exp( VN )
Z Y
dpi exp
 X
i
p2i
2m
!
=
X
N
1
NN !
Z L
0
Y
dxi exp( VN ); (25)
where
1

=
e
h
s
2m

: (26)
9
?????????????????????????? x1 < x2 < ::: < xN ???????????
????????????N !??????????? x1; x2; :::xN ?????????? (25)?
 =
X
N
1
N
Z
0<x1<:::<xN<L
Y
dxi exp( VN ): (27)
??????????cos?????????????????????Hubbard-Stratonovich???
??????? qc; qs??????????????????
exp
0@J
L
X
i;j
cos 2(xi   xj) + h
X
i
cos 2xi
1A
= exp
248<:JL
 X
i
cos 2xi
!2
+
J
L
 X
i
sin 2xi
!2
+ h
X
i
cos 2xi
9=;
35
=
Z
JL

dqcdqs exp
"(
 JL(q2c + q2s)
+(2Jqc + h)
X
i
cos 2xi + 2Jqs
X
i
sin 2xi
)#
: (28)
?????????? (25)?????????
 =
Z
JL

dqcdqs exp
n
 JL(q2c + q2s)
o
hc; (29)
???????????hc?
hc =
X
N
1
N
Z
0<x1<:::<xN<L
Y
dxi exp
8<: X
i;j
Vhc(jxi   xj j)
+(2Jqc + h)
X
i
cos 2xi + 2Jqs
X
i
sin 2xi
)
; (30)
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????? (29)?????
????????
 = max
qc;qs
exp
n
 JL(q2c + q2s)
o
hc: (31)
?????? (30)?????? hc?????????????????????
2.2.2 ???????????????????????
hc???????Percus?????????????????????????????????
????? [27]??????????????? (30)??????????????????????
u(x)????????????????????????A;B??????????????
hc;u(A;B) 
X
N
1
N
Z
A<x1<:::<xN<B
Y
dxi
exp
8<: X
i;j
Vhc(jxi   xj j)  
X
i
u(xi)
9=; ; (32)
10
???????????????????????????
exp f Vhc(x)g =
(
1 if jxj > 1
0 if jxj < 1 ; (33)
??????????????
hc;u(A;B) 
X
N
1
N
Z
A<x1;x1+1<x2;x2+1<x3;:::;xN<B
Y
dxi
exp
(
 
X
i
u(xi)
)
; (34)
????????? x?????????????????? (x)??
(x) =
1
hc;u(A;B)
X
N
1
N
Z
A<x1;x1+1<x2;x2+1<x3;:::;xN<B
Y
dxi

X
i
(x  xi)  exp
(
 
X
i
u(xi)
)
=
1
hc;u(A;B)
X
N
NX
M=1
e u(x)
  M 1  N MZ
A<x1;x1+1<x2;:::;xM 1+1<x
M 1Y
i=1
dxi exp
(
 
M 1X
i=1
u(xi)
)
Z
x+1<xM+1;:::;xN+1<B
NY
j=M+1
dxj exp
8<: 
NX
j=M+1
u(xj)
9=;
=
e u(x)

hc;u(A; x  1)  hc;u(x+ 1; B)
hc;u(A;B)
; (35)
?????????? (34)?????
@
@A
hc;u(A;B) =  e
 u(A)

hc;u(A+ 1; B) (36)
@
@B
hc;u(A;B) =
e u(B)

hc;u(A;B   1); (37)
????????? (35)???
@
@x
(hc;u(A; x  1)hc;u(x;B)) = 1

n
e u(x 1)hc;u(A; x  2)  hc;u(x;B)
 e u(x)hc;u(A; x  1)  hc;u(x+ 1; B)
o
= hc;u(A;B) f(x  1)  (x)g ; (38)
???????????????????? C ????
hc;u(A; x  1)hc;u(x;B) = hc;u(A;B)

C  
Z x
x 1
dw(w)

; (39)
????????? (39)?????x = A?????????C ?????????????????
hc;u(A;A   1)?? (34)???????N ???????????N = 0????????????
11
hc;u(A;A 1) = 1?????????????(x)?A 1  x  A? 0??????
R x
x 1 dw(w) = 0
?????????
1  hc;u(A;B) = hc;u(A;B)  C; (40)
???C = 1?????????????? (35)? (37)?(39)??????
@
@x
hc;u(A; x) =
e u(x)

hc;u(A; x  1)
=
hc;u(A;B)
hc;u(x+ 1; B)
(x)
=
hc;u(A; x)(x)
1  R x+1x dw(w) ; (41)
????
@
@x
log hc;u(A; x) =
(x)
1  R x+1x dw(w) ; (42)
?????????????????????????????????????
hc;u(A; x) = exp
"Z x
A
(z)dz
1  R z+1z dw(w)
#
; (43)
?????????????
@
@x
log hc;u(x;B) =
(x)
1  R xx 1 dw(w) ; (44)
???
hc;u(x;B) = exp
"Z B
x
(z)dz
1  R zz 1 dw(w)
#
; (45)
?????????????????
hc;u(A;B) = exp
"Z B
A
(z)dz
1  R z+1z dw(w)
#
; (46)
?????????? (35)?? (39)?(46)??????????? (x)?????????????
????
u(x) + log (x) + log  = log
(
hc;u(A; x)hc;u(x+ 1; B)
hc;u(A;B)
)
+ log
(
hc;u(A; x  1)
hc;u(A; x)
)
= log

1 
Z x+1
x
dw(w)

 
Z x
x 1
(z)dz
1  R z+1z dw(w) ; (47)
??????????????A;B??????????????????????????????
2.2.3 ??????
?????? (46)?? (47)?????????????????? (30)?????????? (30)
?????????????? u(x)?
u(x) =  (2Jqc + h) cos 2x  2Jqs sin 2x; (48)
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???????????? 1????????????????? (x)?????? 1???????
???????????????
0 =
Z 1
0
dx(x); (49)
??????????A;B??? 0; L???????? (46)?
hc(0; L) = exp

0
1  0L

= L0 ; (50)
where 0 = exp

0
1  0

; (51)
????????? (47)????????????????
u(x) + log (x) + log  = log (1  0)  0
1  0 ; (52)
????
(x) =
e u(x)

(1  0) exp

  0
1  0

; (53)
???????????? (0,1)?????????
0 =
1

Z 1
0
dxe u(x)  (1  0) exp

  0
1  0

; (54)
?????????? (51)??????????
0 log 0 =
1

Z 1
0
dxe u(x); (55)
???????????????????? (31)? (50)???
 =

max
qc;qs
exp
n
 J(q2c + q2s) + log 0
oL
; (56)
???????
? (56)???????????????? r  pq2c + q2s ?????????? (56)???????
????? qc; qs???????? r?????????????????r????????????
? (56)??????????qc; qs??????????? 0??????????? 0?????
?? (55)?????0 > 1????? 0???????????????? 0????? 1???
?????????? (55)????????????????? 0???????????????
(55)???????????? qc; qs???????????????????????u(x)?? (48)
???????????????Z 1
0
dxe u(x) =
Z 1
0
dx exp


q
(2Jqc + h)2 + (2Jqs)2 cos 2x

=
Z 1
0
dx exp


q
4J2r2 + 4Jqch+ h2 cos 2x

= I0


q
4J2r2 + 4Jqch+ h2

; (57)
??????????I0? 0???? Bessel??????
I0(x) =
X
n
1
(n!)2

x
2
2n
: (58)
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0???? Bessel?????????????? (57)???qc = r; qs = 0???? 0???????
???????????? (55)? (56)?????????????
 =
h
max
r
exp
n
 Jr2 + log 0
oiL
; (59)
where 0 log 0 =
1

I0 ((2Jr + h)) ; (60)
??????????????r + h=2J ???? r??????????????????????
???
 =
h
max
r
exp
n
 J(r   h=2J)2 + log 0
oiL
; (61)
where 0 log 0 =
1

I0 (2Jr) ; (62)
?????????????????????? 2???????? Fourier????
h2i 
*
1
N
X
i
cos 2xi
+
=
1
N
@
@h
log 

h!+0
= lim
h!+0
~r (h) ; (63)
???????????~r (h)?? (62)??????????? r????????? (63)?????
(61)???? r? 0?????????????????0???????????????????
?????????????????
???????????????????????????????? h! +0??????? (61)
? (62)???? (61)??????????? r?????????????? r?????????
(61)????????????????
f(r)   Jr2 + log 0; (64)
?????? f(r)???????? r??????????????????????????? r?
??????  = 1; tc; 2;??????????? 3????????tc?????????????
 0
 0.1
 0.2
 0.3
 0.4
 0.5
 0.6
 0.7
 0.8
 0.9
 1
 0  0.1  0.2  0.3  0.4  0.5
r
kBT/J
λ=1
λ=λ
tcλ=2
? 3: ? ???????????????
?? ?????????????????????????????????????r?????
????? f(r)? r = 0;??? Taylor????????????????????????????
??log 0? Taylor??????????????????
log 0 = a0 + a2r
2 + a4r
4 + a6r
6 +O(r8): (65)
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????? (58)?? (62)???log 0? r???????????????????Taylor?????
????????????????????????
log (log 0) = log a0 +
a2
a0
r2 +
(
a4
a0
  1
2

a2
a0
2)
r4 +
(
a6
a0
  a2a4
a20
+
1
3

a2
a0
3)
r6 +O(r8); (66)
?????????????0???? Bessel??????
log I0(2Jr) =   log + (Jr)2   1
4
(Jr)4 +
1
9
(Jr)6 +O(r8); (67)
?????????? (62)???????????????????????
a0 + log a0 =   log ; (68)
a2

1 +
1
a0

= (J)2; (69)
a4

1 +
1
a0

  1
2

a2
a0
2
=  1
4
(J)4; (70)
a6

1 +
1
a0

  a2a4
a20
+
1
3

a2
a0
3
=
1
9
(J)6; (71)



????????????f(r)?? (64)? (65)??
f(r) = a0 + (a2   J)r2 + a4r4 + a6r6 +O(r8); (72)
????????????????????? a0; a2; :::?? (68)?? (71)????????????
???????
?????????????????????????????????????????????
????????????????????f(r)??????? r2???? 0??????? (72)?
??a2 = J;???????????????? (69)???????
a0 =
1
J   1 ; (73)
????? a0??????????? (68)??????
 =
e a0
a0
= (J   1) exp

  1
J   1

=

J
kBT
  1

exp

  kBT
J   kBT

; (74)
??????????? (74)??????????????????????????????????
??????????????????????????????????????? f(r)?????
???r2?????? r4???? 0??????a4 = 0;??????????? (70)???
a20 =
2a22
(J)4
=
2
(J)2
; (75)
?????????????????????????????? r2???? 0??????????
?????a2 = J;?????a0????????????
a0 =
p
2
J
; (76)
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??????????? (73)?????????????????? Ttc?
kBTtc =

1  1p
2

J ' 0:2929J; (77)
???????????? ??? tc? (74)??
tc =

1 +
p
2

exp

1 
p
2

' 1:595; (78)
??????????? 4??? = 1; tc; 2;?????????????? f(r)??????????
???????????????????????????? f(r)  f(0)????r = 0;??????
??????????????????????????? tc????????f(r)??????
???????????????????????????????????? 4?????????
?????????????????????? tc??????????????????
-0.01
-0.008
-0.006
-0.004
-0.002
 0
 0  0.05  0.1  0.15  0.2  0.25  0.3  0.35  0.4
f(
r)
-f
(0
)
r
λ=1
λ=λ
tcλ=2
? 4: ? ??????????? f(r)  f(0)????
???????? Carmesin? Fan?????????????????????????????
????????????????? (46)? (47)?????????????????? cos???
??????????????????????????????????????????????2
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????
2.3 van der Waals??
?????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
van der Waals?????????????
2.3.1 ????????? van der Waals??
????????????van der Waals??????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????
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??????????????? U(x)?????????????
H =
X
i
p2i
2m
+
X
i 6=j
U(xi   xj): (79)
?????????????????????
Z  1
hNN !
Z


Y
i
dxi
Z Y
i
dpi exp ( H)
=
1
dNN !
Z


Y
i
dxi  exp
0@ X
i6=j
U(xi   xj)
1A ; (80)
where
1

=
1
h
s
2m

: (81)
????? (80)???????????????????????????????????????
?????????????????????X
i6=j
U(xi   xj) =
X
i
X
j:j 6=i
U(xi   xj); (82)
??????? i???? j????????????????????
X
j:j 6=i
U(xi   xj) =

V
N
 1 Z
jxjr0
dxU(x) = 
Z
jxjr0
dxU(x): (83)
????VN ??????????????????? ?????????????r0???????
????????????????? (83)??????? r0??????????????????
????????????U0??????????????? (82)?X
i 6=j
U(xi   xj) =
X
i
U0 = NU0; (84)
??????????? (80)??????
Z =
1
dNN !
Z


Y
i
dxi  e NU0
=
1
dNN !
 e NU0
Z


dx  1
N
; (85)
????????
?????????? U(r)??????? Lennard-Jones??????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????? (85)??????????????????????Z


dx  1 = V  Nb: (86)
???????????????????? V ?????????????? b?N ???????
?????????????????????????????? (83)???????????? r0
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?????????????????????????U0????????????????????
???????????????????
Z =
(V  Nb)N
dNN !
 e NU0; (87)
????????????????????
F =   1

log
(
(V  Nb)N
dNN !
 e NU0
)
=  
"
1

log
(
(V  Nb)N
dNN !
)
 NU0
#
; (88)
????????????????????????????????????? V ????????
??????????????
F =  C:E:(V )
"
1

log
(
(V  Nb)N
dNN !
)
 NU0
#
; (89)
???????????????C:E:(V ) ff(V )g? convex envelope???????????????
? f(V )???????????????????
?????????? (89)????????
Z = exp
"
C:E:(V ) log
(
(V  Nb)N
dNN !
 e Na
)#
; (90)
???????????? (89)????????????????? convex envelope????????
??????????? f(V )???????????????????? 5????????? V1; V2
?????
C:E:(V ) ff(V )g =
(
(V V1)f(V2)+(V2 V )f(V1)
V2 V1 if V1 < V < V2;
f(V ) otherwise;
(91)
?????????? 5?????????C:E:(V ) ff(V )g????????????????????
? 5: f(V )? C:E:(V ) ff(V )g???
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V = V1; V2???? f(V )???????????????????C:E: ffg????
g(V )  @
@V
h
C:E:(V ) ff(V )g
i
=
(
f(V2) f(V1)
V2 V1 if V1 < V < V2;
@f
@V otherwise;
(92)
??V = V1; V2???????????????????????
@f
@V

V=V1
=
@f
@V

V=V2
=
f(V2)  f(V1)
V2   V1 : (93)
V1; V2??????????????????????????? (92)???g(V )? @f=@V ????
??????? (V1; V2)??????????????????????????? (92)????Z V2
V1
@f
@V
  g(V )dV = 0 (94)
??????????????? g(V )???? @f=@V ???????????????Maxwell?
?????????????????????????????????Maxwell?????????
??????????M:C:(V )??????????
g(V ) =
@
@V
h
C:E:(V ) ff(V )g
i
=M:C:(V )

@f
@V

; (95)
????????convex envelope?????????????
?????????? (89)???? V ??????????????
p =  

@F
@V

T
= M:C:(V )
(
N
(V  Nb) +
N2U0
V 2
)
= M:C:(V )
(
NkBT
V  Nb +
N2U0
V 2
)
; (96)
???????????  = N=V;???????????????U0??????????????
??????????????U0 < 0;????????????
p =M:C:(V )
(
NkBT
V  Nb  
N2jU0j
V 2
)
; (97)
??????????? (97)?????????? van der Waals????????????Maxwell
?????????????? (V1; V2)??????????????????? 6? p  V ????
???????????? p0???? V1?? V2????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
convex envelope ??????????????????????????????? p ????
Legendre????????Legendre?????????
ZG  max
V
Ze pV = max
V
e (F+pV )
= exp

 min
V
(F + pV )

; (98)
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??????????????????Gibbs???????????????
G =   1

logZG = min
V
(F + pV ): (99)
? (89)???????????V ???????? pV ????????????????
G = min
V
"
 C:E:(V )
"
1

log
(
(V  Nb)N
dNN !
)
 NU0  pV
##
; (100)
????????????? convex envelope??????convex envelope????????????
?????????????????????????? (91)?????convex envelope?????
????????????????convex envelope???????????????????????
??????????????????????????????????????? convex envelope
???????????????????????? V ??? convex envelope??????????
????????????????????? (100)?
G = min
V
"
  1

log
(
(V  Nb)N
dNN !
)
+NU0+ pV
#
; (101)
????????????????? Legendre????Gibbs??????????????????
???convex envelope?????????????
????????????van der Waals??????????????????????????
??? U0?????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????
2.3.2 van der Waals????????
???????????van der Waals???????????????????????????
?????????????? 1963??Kac, Uhlenbeck, Hemmer???????? [28]??????
??????
U(x) = q(x) + '(x); (102)
? 6: f(V )? C:E:(V ) ff(V )g???
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where
q(x) =
(
1 (jxj < );
0 (jxj  );
'(x) =  2 exp( jxj);
(103)
????????????????????????????N !1;??????  ! 0;????
?????????? van der Waals????????????????????????U0????
???? Z 1
 1
dx'(x) =  ; (104)
???????????????? b?????????????? ??????????????
????????? '????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????? (83)????
???????????????????????????
Kac????????????????Lebowitz,Penrose?????? [29]???????
U(x) = q(x) + '(x) (105)
??????????????????????????? ;D;D0???????
q(x) =1 (jxj < );
jq(x)j < Djxj 1  (jxj  ); (106)
'(x)  0;
j'(x)j < D0jxj 1 ;
   R '(x)dx <1; (107)
??????????? V ???????????????? F (V; )?
lim
!0F (V; ) =  C:E:(V ) ( F (V; 0) +N) ; (108)
???????????????? 2?? (108)?? (89)?????U0? ???????????
???????????????????? '????????????? van der Waals?????
??????????????????????????????Kac??????????????
???????????????? F (V; 0)???????????????????? (89)????
?????????????van der Waals??????????????
??????van der Waals???????????????? U0???????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????
2Lebowitz?????????? '?? (107)???????????????????????????????? (108)
?????????????
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3 ??????? \?????"-I. ??????????? \?"????
???
3.1 ??
??????? Carmesin? Fan??????????????????????????????
? cos???????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
???????cos?????????????????????????????????????
?????????? 2???????????????????????????????????
?????????????????????????cos????????????????????
????????????????? d????????????????????????????
???????????? [30]????????????
???????????????????????
Hfkg =
X
i
p2i
2m
  J
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj) 
X

h
X
i
cosk  xi; (109)
????N ?????xi ? pi ???i????????????????????????????
????????????????? h ????????????????????? Bogoliubov
quasi-averages???????????????????????????????????? O(N)
?????????????????N ????????????????
???k?????????????????????????k?? fkg?????????
??????????????????? 1??????????????????????????
???????? k???
k1 = k
 
1
0
!
;k2 = k
 
 1=2p
3=2
!
;k3 = k
 
 1=2
 p3=2
!
(110)
?????????? (bcc)??????
k1 =
kp
2
0B@ 11
0
1CA ;k2 = kp
2
0B@ 1 1
0
1CA ;k3 = kp
2
0B@ 01
1
1CA ;
k4 =
kp
2
0B@ 01
 1
1CA ;k5 = kp
2
0B@ 10
1
1CA ;k6 = kp
2
0B@  10
1
1CA ; (111)
???? (fcc)??????
k1 =
kp
3
0B@ 11
1
1CA ;k2 = kp
3
0B@ 1 1
 1
1CA ;k3 = kp
3
0B@  11
 1
1CA ;k4 = kp
3
0B@  1 1
1
1CA (112)
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???????d????????????
k1 = k
0BBBBBBBBB@
1
0



0
1CCCCCCCCCA
;k2 = k
0BBBBBBBBB@
0
1



0
1CCCCCCCCCA
; :::;kd = k
0BBBBBBBBB@
0
0



1
1CCCCCCCCCA
(113)
???????????????k? k????????
???????????????????????? k???????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??? k??????????????????????????????????????????
?????????????????NaCl???????????????????????????
??????????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????? \?????????"?????????????
?????????????????\?????????"?????????????????
3.2 ???????
??????? (109)???????????????????????????????????
????????????????????????????????????????????
Zfkg 
1
hdNN !
Z


Y
i
dxi
Z Y
i
dpi exp

 Hfkg

=
1
dNN !
Z


Y
i
dxi
 exp
0@J
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj) + 
X

h
X
i
cosk  xi
1A ; (114)
where
1

=
1
h
s
2m

: (115)
cos????????????????Hubbard{Stratonovich??????????? qc; qs???
???????????????
exp
0@J
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj) + 
X

h
X
i
cosk  xi
1A
= exp
24X

8<:JN
 X
i
cosk  xi
!2
+
J
N
 X
i
sink  xi
!2
+ h
X
i
cosk  xi
9=;
35
=
Z Y


JN

dqcdqs

exp
"X

n
 JN(q2c + q2s)
+(2Jqc + h)
X
i
cosk  xi + 2Jqs
X
i
sink  xi
)#
: (116)
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???? (114)????????????????????????????????
Zfkg =
1
dNN !
Z Y


JN

dqcdqs

exp
"X

 JN(q2c + q2s)
# Z


Y
i
dxi
 exp
"X

(
(2Jqc + h)
X
i
cosk  xi + 2Jqs
X
i
sink  xi
)#
' 1
dNN !
"
max
qc;qs
"
exp
 
 
X

J(q2c + q
2
s)
!Z


dx
 exp
(X

f(2Jqc + h) cosk  x+ 2Jqs sink  xg
)##N
: (117)
????????????????????? XY???????????????????????
?????????????????????????????????? [25, 26]?? (117)????
??????????????????????? r 
p
q2c + q
2
s???????????????
r?????????????????? r???????????????????
???????A.??????????? fhg??????????r????????????
qc = r; qs = 0???????????? (117)?
Zfkg '
1
dNN !
"
max
r>0
"
exp
 
 
X

Jr2
!

Z


dx  exp
(X

f(2Jr + h) cosk  xg
)##N
=
1
dNN !
"
max
r>0
"
exp
 
 
X

J

r   h
2J
2!

Z


dx  exp
(X

f2Jr cosk  xg
)##N
(118)
?????????? (118)?????????????????????????Z


dx  exp
(X

f2Jr cosk  xg
)
=
V
Vp
p (frg ; fkg) ; (119)
???????????Vp?p???????????????????????????????
?????
p (frg ; fkg) 
Z
primitive cell
dx  exp
(X

f2Jr cosk  xg
)
; (120)
Vp 
Z
primitive cell
dx  1: (121)
????????????????????????
Zfkg =
V N
dNN !
"
1
Vp
max
r>0
"
exp
 
 
X

J

r   h
2J
2!
p (frg ; fkg)
##N
: (122)
??????????????????? (122)????????
24
?????????????????????????????????????????????
??????????????? Fourier???D
k
E

*
1
N
X
i
cosk  xi
+
=
1
N
@
@h
logZ

h!+0
= lim
h!+0
~r (fhg) ; (123)
???????????~r (fhg)?? (122)??????????????? r??????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????? (122)??????? Z ??? V ?N ?????????
P =
@
@V

logZ


=
N
V
; (124)
????????????????????????????????????????\??"???
???????????????????????????cos??????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????? cos???????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????? \????????????"????
??????????????????????????
3.3 ??????????
??????? (120)??????p?????????? (118)??????????? (118)?
??????????????????????????????????Z


dx  exp
(X

f2Jr cosk  xg
)
=
Z


dx 
Y

exp
n
Jre
ikx
o
exp
n
Jre
 ikx
o
=
Z


dx 
Y

8<: X
n;n0
(Jr)
n einkx
n!
 (Jr)
n0 e in0kx
n0!
9=;
=
X
n;n0
(Y

 
(Jr)
n+n0
n!n0!
!

Z


dx exp
(
i
X

(n   n0)k  x
))
: (125)
???? h??????? (123)??? h ! +0???????????????????????
?????????????????? (125)???????
Z


dx exp
(
i
X

(n   n0)k  x
)
=
8><>:
V if
P
(n   n0)k = 0;
O(1) V otherwise;
(126)
?????????P(n  n0)k??????????????????????????????
???????????
Zfkg =
V N
dNN !
264max
r>0
264exp  X

Jr2
! X
n;n0
25

(Y

 
(Jr)
n+n0
n!n0!
!
P

(n n0)k;0
)##N
: (127)
????? k?????????????
???????????????????? k???????????????????????
??????????k1+k2+k3 = 0????????????? (127)??????????????
Ztl =
V N
2NN !
"
max
r>0
"
exp
 
 
X

Jr2
! 1X
a= 1
X
n
(Y

 
(Jr)
2n+jaj
n!(n + jaj)!
!)##N
=
V N
2NN !
"
max
r>0
"
exp
 
 
X

Jr2
! 1X
a= 1
Y

n
Ijaj(2Jr)
o##N
: (128)
????I ? ???? Bessel??????
I(x) =
X
n
1
n!(n+ )!

x
2
2n+
: (129)
?? ????????????????????????? r?????? r??????????
Ztl =
V N
2NN !
"
max
r>0
"
exp

 3Jr2
 1X
a= 1
n
Ijaj(2Jr)
o3##N
; (130)
??????????????????????k1 + k2 + k3 + k4 = 0??????????????
???????????????????
Zfcc =
V N
3NN !
"
max
r>0
"
exp

 4Jr2
 1X
a= 1
n
Ijaj(2Jr)
o4##N
: (131)
????????????????????????????????????????????? k
????????????????????????
Zbcc =
V N
3NN !

max
r>0
h
exp

 6Jr2

1X
a;b;c= 1
 Ijaj(2Jr)Ijbj(2Jr)Ijcj(2Jr)~Ia;b(2Jr)~Ib;c(2Jr)~Ic;a(2Jr)
iiN
: (132)
???????
~I;(x) =
( P
n
1
(n+jj)!(n+jj)!
 
x
2
2n+jj+jj
if sgn() 6= sgn();
Ijaj+jbj(x) if sgn() = sgn();
(133)
???????????????????????? k1;k2; :::;kd????????????? (127)
???????????????? ???? n = n0?????????????????????
??
Zsc =
V N
dNN !

max
r>0
h
exp

 Jr2

I0(2Jr)
idN
; (134)
????????????????cos?????????????????????????? d = 1
???????????? d???????
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3.4 ????????
3.4.1 ?????????
?????? (122)?????????????? r??????????????????? (127)
????????? k???? k???????????k = 1?????????????????
????r? ???????????????????????????? 7{10?????
???????????????? (122)????????? exp   n0Jr2p=Vp???? r??
?????????????????Landau????????  ???????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????? 11????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????? XY??????????????? d
???????????????????
?????????????????????????????? r?????????? (131)?
??????????????????????????????????????????????
?? 6???????????????
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? 10: ????????????????????
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3.4.2 ?????????????????????????
3.4.1?????????????????? fkg??????????????????????
??????????????????fkg??????????????????????????
?????????????????????????? fkg? k? 2k??? d = 1????????
Hfkg =
X
i
p2i
2m
  J
N
X
i;j
fcos k(xi   xj) + cos 2k(xi   xj)g   h
X
i
cos kxi: (135)
???????? 3.2??? 3.3?????????????
Zfkg =
V N
NN !
264max
r>0
264exp
0@  X
=1;2
Jr2
1A X
n;n0

8<: Y
=1;2
 
(Jr)
n+n0
n!n0!
!
P

(n n0);0
9=;
3535N
=
V N
NN !
24max
r>0
24exp
0@  X
=1;2
Jr2
1AX
n
1X
a= 1

 
(Jr1)
2n1+2jaj (Jr2)2n2+jaj
n1!(n1 + 2jaj)!n2!(n2 + jaj)!
!##N
=
V N
NN !
24max
r>0
24exp
0@  X
=1;2
Jr2
1A( 1X
a= 1
I2jaj(2Jr1)Ijaj(2Jr2)
)3535N ; (136)
??????????? ????????????????????? 3.4.1???????????
?????????????????????????????????? 12?????? (136)??
???a 6= 0;????????????????????? 0????Bessel???????????
???? (134)?????????????????????????a 6= 0???????????
???????????????????????
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3.5 ???
??????????cos?????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????? cos??????????????????????????????
??????????????????? 3.4.2?????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????\????????"
????????????????????????????3.1?????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????? 4???????????????????????????
????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
???????????????????????? \?????"???? \?????"?????
?????????????????5????????????????????????????
??? \?????"?????????????
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4 ??????? \?????"-II. ??????????? \?"????
??
3???????????????????????????????????? \?"??????
????????????bcc???fcc????????????????????????????
?????????????????????????????? \?"??????????????
??????????????????
??? DFT???????????????????????????????????????
?????????????????????Yussou?????????????????????
??????????????????????????????????? [31]?????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????? \?"
?????????????????????????????
??????A?B????????????????????????????????????
?????????????
Hfkg =
X
i
p2i
2mA
+
X
I
p2I
2mB
  JAA
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj)
 JAB
N
X

X
i;J
cosk  (xi   xJ + )  JBB
N
X

X
I;J
cosk  (xI   xJ)
 
X

hA
X
i
cosk  xi  
X

hB
X
I
cosk  (xI   ) : (137)
???????????????????? A??? B???? ???????????????
???????????A?????????B???????????????????????k
? 3??????????????????????-1?????????????????????
??????????????? cos???????????????????? 3????????
?????B????A??????? ????????????????A?B?????? cos
??????????????????????NA; NB???A?B???????N ???????
?????????????
??????????????????? 13???????? sublattice????????????
sublattice????????????????????????????????????? sublattice
????????????? 14??????????????????? CsCl????fcc????
????NaCl????????????????????
? 13: ????? sublattice?????????????????????????????????
??????
31
? 14: NaCl????????????CsCl???? sublattice?????????????????
??? fcc???????????????????????????
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????????????
x0I  xI   ; (138)
????????????? x0I ???? xI ?????????? (137)?? ??????
Hfkg =
X
i
p2i
2mA
+
X
I
p2I
2mB
  JAA
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj)
 JAB
N
X

X
i;J
cosk  (xi   xJ + )  JBB
N
X

X
I;J
cosk  (xI   xJ)
 
X

hA
X
i
cosk  xi  
X

hB
X
I
cosk  (xI   ) ; (139)
4.1 ???????
???????????????
Zfkg 
1
hd(NA+NB)NA!NB!
Z


Y
i
dxi
Z Y
i
dpi exp

 Hfkg

=
1
dNAA 
dNB
B NA!NB!
Z


Y
i
dxi 
exp
0@JAA
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj) + JAB
N
X

X
i;J
cosk  (xi   xJ)
+
JBB
N
X

X
I;J
cosk  (xI   xJ) + 
X

hA
X
i
cosk  xi
+
X

hB
X
I
cosk  xI
!
; (140)
where
1
A
=
1
h
s
2mA

;
1
B
=
1
h
s
2mB

: (141)
cos?????????????????Hubbard-Stratonovich ?????????????????
???????????????:
exp
0@JAA
N
X

X
i;j
cosk  (xi   xj) + JAB
N
X

X
i;J
cosk  (xi   xJ)
+
JBB
N
X

X
I;J
cosk  (xI   xJ) + 
X

hA
X
i
cosk  xi + 
X

hB
X
I
cosk  xI
1A
= exp
24X

8<:JAAN
 X
i
cosk  xi
!2
+
JAA
N
 X
i
sink  xi
!2
+
JAB
N
 X
i
cosk  xi
!

 X
I
cosk  xI
!
+
JAB
N
 X
i
sink  xi
!

 X
I
sink  xI
!
+
JBB
N
 X
I
cosk  xI
!2
+
JBB
N
 X
I
sink  xI
!2
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+ 
X

hA
X
i
cosk  xi + 
X

hB
X
I
cosk  xI
)#
=
Z Y

(
N

4
JAAJ
2
ABJBBdqAcdqAsdqBcdqBsdzRcdzIcdzRsdzIs
)
 exp
"X

n
 JAAN(q2Ac + q2As)  JBBN(q2Bc + q2Bs)  JABN(jzcj2 + jzsj2)
+(2JAAqAc + JABzc + h)
X
i
cosk  xi + (2JBBqBc + JABzc + h)
X
I
cosk  xI
+(2JAAqAs + JABzs)
X
i
sink  xi + (2JBBqBs + JABzs)
X
I
sink  xI
)#
; (142)
where zc = zRc + izIc; zs = zRs + izIs: (143)
???????????????????????????????????????
Zfkg '
1
dNAA 
dNB
B NA!NB!

X
q;z:saddle point
"
exp
(
 N
X


JAA(q
2
Ac + q
2
As)
+JBB(q
2
Bc + q
2
Bs) + JAB(jzcj2 + jzsj2)
)

"Z


dx  exp
(X

f(2JAAqAc + JABzc + hA) cosk  x
+(2JAAqAs + JABzs) sink  xg
)#NA

"Z


dx  exp
(X

f(2JBBqBc + JABzc + hB) cosk  x
+(2JBBqBs + JABzs) sink  xg
)#NB#
: (144)
????????????????? \q; z : saddle point"???qAc,qAs,...,zIc,zIs??? 8n?
??????????????????????????????
?? ?????????Vp? p ?????????????????????????????
??????????????????????????????????????? p?????
???
p
 frg ; r0	 ; fkg  Z
primitive cell
dx  exp
(X


r cosk  x+ r0 sink  x
	)
; (145)
Vp 
Z
primitive cell
dx  1: (146)
????????????????
Zfkg '
1
dNAA 
dNB
B NA!NB!
 
V
Vp
!N
34

X
q;z:saddle point
"
exp
(
 N
X


JAA(q
2
Ac + q
2
As)
+JBB(q
2
Bc + q
2
Bs) + JAB(jzcj2 + jzsj2)
)
p (f2JAAqAc + JABzc + hAg ; f2JAAqAs + JABzsg ; fkg)NA
p (f2JBBqBc + JABzc + hBg ; f2JBBqBs + JABzsg ; fkg)NB
#
' 1
dNAA 
dNB
B NA!NB!
 
V
Vp
!N

"
exp
(
 N
X


JAA(q
2
0Ac + q
2
0As)
+JBB(q
2
0Bc + q
2
0Bs) + JAB(jz0cj2 + jz0sj2)
)
p (f2JAAq0Ac + JABz0c + hAg ; f2JAAq0As + JABz0sg ; fkg)NA
p (f2JBBq0Bc + JABz0c + hBg ; f2JBBq0Bs + JABz0sg ; fkg)NB
#
:
(147)
?????????????(q0; z0)?????????? (147)?????????????????
?????????
??????????????????????????????????? (147)???????
???? exp ff(fqAg; fqBg; fzg)g???????????????????? (q0; z0)? f ???
?????????????????????
@f
@qAc
= 0
, 2NqAc = 2NA @
@r
log p
 frg ; r0	 ; fkg
r=2JAAqAc+JABzc+hA;r0=2JAAqAs+JABzs
(148)
@f
@qBc
= 0
, 2NqBc = 2NB @
@r
log p
 frg ; r0	 ; fkg
r=2JBBqBc+JAB zc+hB;r0=2JBBqBs+JAB zs
(149)
@f
@zRc
= 0
, 2NzRc = NA @
@r
log p
 frg ; r0	 ; fkg
r=2JAAqAc+JABzc+hA;r0=2JAAqAs+JABzs
+NB
@
@r
log p
 frg ; r0	 ; fkg
r=2JBBqBc+JAB zc+hB;r0=2JBBqBs+JAB zs
(150)
@f
@zIc
= 0
35
, 2NzIc = iNA @
@r
log p
 frg ; r0	 ; fkg
r=2JAAqAc+JABzc+hA;r0=2JAAqAs+JABzs
 iNB @
@r
log p
 frg ; r0	 ; fkg
r=2JBBqBc+JABzc+hB;r0=2JBBqBs+JAB zs
(151)
???????????????????
zR =
qA + qB
2
; zI = i  qA   qB
2
(152)
??????????????????zc = qBc,zc = qAc????????????zs; zs??
???????????????????????????????????
Zfkg '
1
dNAA 
dNB
B NA!NB!
 
V
Vp
!N

"
exp
(
 N
X


JAA(q
2
0Ac + q
2
0As)
+JBB(q
2
0Bc + q
2
0Bs) + JAB(q0Acq0Bc + q0Asq0Bs)
)
p (f2JAAq0Ac + JABq0Bc + hAg ; f2JAAq0As + JABq0Bsg ; fkg)NA
p (f2JBBq0Bc + JABq0Ac + hBg ; f2JBBq0Bs + JABq0Asg ; fkg)NB
#
: (153)
??????????????? fqAg; fqAg??????????????????? (148)?(149)
??????????? (152)?????????????????????????
D
kA
E

*
1
N
X
i
cosk  xi
+
=
1
N
@
@hA
logZ

h!+0D
kB
E

*
1
N
X
I
cosk  xI
+
=
1
N
@
@hB
logZ

h!+0
(154)
???????????????????????????????????D
kA
E
= lim
h!+0
NA
N
@
@r
log p (frg ; fkg)

r=2JAA~qA(fhg)+JAB(qA(fhg)+qB(fhg))=2+hA
= lim
h!+0
~qA (fhg) (155)
??????????????????
????~qA (fhg) ; ~qB (fhg)?? (153)?????????????? qA; qB????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????
P =
@
@V

logZ


=
N
V
: (156)
????????limh!+0????????????? qA; qB? 0?? 0???????????
?????????JAB = 0??????????????????????? 0?????? 0??
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????????????????????????????qA > 0; qB = 0??????????
??????????????????? (149)?
0 =
@
@r
log p (frg ; fkg)

r=JABqA=2
(157)
?????????????????????? p????????????????p? r??
???????????????????????????qA > 0?? eq.(157)?????????
??????????????????????qA; qB????? zero???????? nonzero?
???????????????????
4.2 ?????????
??????? (153)??????????????????? qA? qB?????????????
????????? cos??????????k???? k????????????k = 1,?????
????????qA; qB?????????? qA; qB?????????????????????
??????????????? JAA = JBB = JAB = 4=3, ???? JAA = 2; JBB = 2=3; JAB = 4=3;
?????????????????????????? CsCl????NaCl??????????
???????????A?B????????????????? NA = NB? ?????????
??????? 15?20????????CsCl?????????????????????????
?????????????????????????????????qA??? qB??????
????????????????JAA = JBB; NA = NB;????????sublattice??? A? B
???????????????qA? qB ????????
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4.3 ???
?????????????????????? fcc??????????????????????
?????sublattice????????????hcp???? sublattice??????????????
?????????????????????????? hcp??????????????????
??????????????hcp? sublattice?????????????????????????
????????????????????????????????????????hcp????
?????????????????????????????????? cos???????????
??????????????????????????????????????????sublattice
???????????????? sublattice?????????????????????????
??????????????? `?????"?????????????????????????
??????????????????????????? sublattice??????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? sublattice?????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????
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5 3??Lennard-Jones??????????\?????"
????? 3?????? \?????"??cos???????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
H =
X
i
p2i
2m
+
X
i6=j
U(xi   xj) (158)
????????????? \?????"???????? \?????"????????????
??????????????????????????????????????
U(x) = U(x) (159)
???????????????3?? Lennard-Jones??????????????????????
????????????
5.1 ?????
5.1.1 ???????
????? x; y; z ?????????? Lx; Ly; Lz ?????????????????????
??? U(r)????????????????????????????????????????
? Fourier?????
U(x) =
1
LxLyLz
X
k
Uke
ikx ; Uk =
Z


drU(x)e ikx: (160)
??????????Boltzmann?? e U ?
exp
8<: X
i;j
U(xi   xj)
9=; = exp
8<:  1N NLxLyLz
X
i;j
X
k
Uk exp ik  (xi   xj)
9=;
= exp
8<:  1N X
i;j
X
k
Uk cosk  (xi   xj)
9=; ; (161)
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????? k = 0 ??????
??????????????? K ??????????????????????k ?????
(2nx=Lx; 2ny=Ly; 2nz=Lz)(ni ???)???????????Li???????????K???
?????????? Li??????????????????????????????????
????????????? (161)?????????????
exp
8<: X
i;j
U(xi   xj)
9=; ' exp
8<:  1N X
i;j
X
k:0 or smallestRLV
Uk cosk  (xi   xj)
9=;
= e U0N exp
8<:  1N X
i;j
X
K :smallest RLV
UK cosK  (xi   xj)
9=;
= e U0N exp
8<:  1N X
i;j
X
K :smallest RLV
UK cosK  (xi   xj)
9=; :(162)
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??????????????????????????????? UK ????? UK ??????
??????????\K : smallest RLV"? \??????????????K"??????? (162)
?K?????????????? 1????????????????????????????
?????? 3???????????? (162)?????? e U0N ????? 3????????
????? J ?  2UK ???????? Boltzmann???????????????????UK
?????????????????????
Z = exp
24C:E:(V ) log
24 V N
N !3N
max
r
(
e U0e n
0jUK jr2	p(4jUK jr)
Vp
)N3535 ; (163)
?????????????	p?
	p(a) 
Z
primitive cell
dx  exp
8<: X
K :smallest RLV
a
2
cosK  x
9=; (164)
??????????? 3?? p??
	p(4jUK jr) =
Z
primitive cell
dx  exp
8<: X
K :smallest RLV
2jUK jr cosK  x
9=;
=
Z
primitive cell
dx  exp
(X

4jUK jr cosk  x
)
= p (frg ; fkg)jJ=2jUK j ; (165)
??????????????n0???????????????????????????????
??? 3??????????????????????????????? r??????????
??UK ????????????????? UK ?????????cos????????????
?????????????????????????????????????????
???C:E:(V ) ff(V )g? f(V )? convex envelope???????? (163)???????????
??van der Waals????????????????? V ???????????????
????????? ???????????? p???? Legendre???????????Gibbs
???????????????
ZG =
24 V N
N !3N
max
r;
(
e
 U0 n0jUK jr2 p 	p(4jUK jr)
Vp
)N35 ; (166)
n0??? p????????????????????????????????????????
?????????????????????????? (166)???Gibbs???????????
?????????????????????????????? (166)?????????????
? 0????? Fourier?? U0??van der Waals?????? \???????????"????
???????????????????????????????? r? 0????????????
van der Waals???????U0???????????????????????????????
?????????
5.1.2 ???????????
3?? Lennard-Jones????????????? x = 0??? r d??????????????
Fourier???????????????x = 0??? Fourier??????????????????
????? 5.1.1??????????????????
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??Lennard-Jones?????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
???????????????????Wigner-Seits???????????????Wigner-Seits
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????? (166)????????????????
 U0; UK ???? Fourier????????????????????????????
 ?Wigner-Seits????????????????????Wigner-Seits??????????
??????? (V=Vp)NN ! ??????? ?Wigner-Seits??????????????????
???????????? (V=Vp)CN 
n
(1  Vp) (1 Vp)=Vp (Vp) 1
oN ???????
??????? ZG??
ZG =
"
1
3N
max
r;

(1  Vp) (1 Vp)=Vp (Vp) 1 e Ua0 n
0jUaK jr2 p 	p(4jUaK jr)
N#
(167)
????????Ua? U ?????????
5.2 Lennard-Jones?????????
Lennard-Jones???????????
U(x) = 2
(

x
12
 


x
6)
(168)
??????????????????????????????????????????????
? ; ?????x = x=;  = ; p = p3=;???????????????????????
????????? 1???????????????????? (167)??????????????
???K????K ????????????????????????????????????
???????????????? 21=6???????????????K????????????
??bcc???fcc?????K = 31=221=3 ' 6:856;?????????K = 25=6 ' 5:598;????
?????????????? 3?? Lennard-Jones??? p  T ???? 21??????????
????bcc??????????? 22???????????? fcc?????????????
?????????????fcc????????????????????????????????
?? [34]?????????????? r? 0?????????????? (167)????????
?????????????????? Vp???????????????????????????
????????? bcc???fcc???????????????????????????????
?????????????????????????????????? (167)????r = 0;??
???????????????? Vp???????????? ZG? Vp????????????
?????????????????????????????????????? Vp??????
fcc?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? fcc?????????
????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
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??????????????????????????????????????????????
\?????"???????????????? jUaK j???? jUaK j=Vp????????????
??????????????????????????????????????????? ??
??????????????????????? 1=Vp??????????????? \????"
??????????? jUaK j=Vp???????????????????????? 23?????
\?????"???????????????
5.3 K?????????
5.3.1 K ????????????
5.2???????????????????????K ????????????? Fourier??
UaK ????????????????????????????????????????????
??????K ??????????????????????????????????
????K???????????????????????????Wigner-Seits??????K 1
??????????K???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????? Fourier????
???????????????????????????????Fourier????????????
???????Wigner-Seits????????????
(K)  3
r
3
4
Vp; (169)
????Wigner-Seits?????????????????????
????????????????????K ????????? jUK j????????????
???????????????????????????? Lennard-Jones???????????
????????? U0???????????????????????????????????
???????????K??????????????????????????????????
??????????????????????????????K???????????????
??????????????????????????????????????????????
??????? (166)????????????????????????????????????
??????????????????????????????K???????????????
?????????????????????? (166)????????????????? 5.1.2??
????????UK ? U0??????????????????????
5.3.2 UK?U0?????
?????????????????? UK ? U0???????????????U0??????
(160)?????? Fourier??????????????????Wigner-Seits?????????
??? (K)?????????????????????
U0 =
Z
r(K)
dxU(x) = 4
Z 1
(K)
r2drU(r); (170)
???????????
????UK ?? (160)??????????????????????????5.3.1??????
??????????????????????????????????????????????
44
?????????????????????????????????? UK ??????????
???????????????????? UK ???? U0??????????????????
????????K???????????????? a(K)????Wigner-Seits???????
?Wigner-Seits???? nn??????????????????? nn?????????????
???????
E0 = nnU (a(K)) (171)
????????????????????????????????? nn??????A0????
?????????????? 0????? Fourier?? U0???????????????E0??
A0???????????????????????????????????? Fourier?? UK ?
?????????????????????A0???????Wigner-Seits???????????
???????????????????????????
A0 = nn
R 3pnn+1(K)
(K) U(r)r
2drR 3pnn+1(K)
(K) r
2dr
(172)
????E0  A0????? UK ???????????????????????????????
?????????????????????????????????????????? UK ??
????????????????????????E0 A0???????????????????
???????????????? 0?????????????????????????????
??????????????????????X
i;j
U(xi   xj) ' 1
N

X
i;j
X
k:0 or smallestRLV
Uk cosk  (xi   xj)
= U0N +
1
N

X
i;j
X
K :smallest RLV
UK cosK  (xi   xj) : (173)
?????????????????????????????????????????
1
N

X
i;j
X
K :smallest RLV
UK = Nn
0UK ; (174)
???????????????????????????????????E0?A0???????
??????
n0UK = E0  A0; (175)
??????????????? UK ????????????
UK =
E0  A0
n0
: (176)
?????????????????????????????????????????? Vp??
??????????????
UK = Vp
E0  A0
n0
: (177)
????UK ????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????? (166)?
??????????????????
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 U0?????????????????????????????Wigner-Seits???????
????? (K)??????
 UK ?? (177)?????????
 ?Wigner-Seits????????????????????Wigner-Seits??????????
??????? (V=Vp)NN ! ??????? ?Wigner-Seits??????????????????
???????????? (V=Vp)CN 
n
(1  Vp) (1 Vp)=Vp (Vp) 1
oN ???????
????????? (166)?????????????
ZG =
"
1
3N
max
r;;K

(1  Vp) (1 Vp)=Vp (Vp) 1 e U0 n
0jUK jr2 p 	p(4jUK jr)
N#
: (178)
??????UK ??????????????????????????????????????
5.3.1?????????K !1????????????????????????
? (178)?????????????????????????????????????????
??????????????????? U0????????? (K)????K ????????
?????????????? (167)?? Ua0?????????????????????????
??	p?????? (164)???
	p(0) = Vp; (179)
???????????????????????? (178)??????????
ZG =
"
1
3N
max
;K

(1  Vp) (1 Vp)=Vp  1e U0 
p

N#
: (180)
????? (169)?(170)???U0? Vp??????K?????????????????????
????? (180)?????? ZG????? Vp??????K ????????????????
?????????????? Vp??????Vp??????????????K?? 3?????
???????Vp?K ????????????Vp(K)??????????
Vp(K) =
Vp(1)
K3
; (181)
?????????????????????????Vp(1)??????????????? Vp(1)?
?????????????K???????? Vp(K)?????????????????????
????????????? (180)???????K ??????????????????????
????? Vp(K)?? Vmax()???????K???
K = 3
s
Vp(1)
Vmax()
; (182)
????????K ???????
ZG =
"
1
3N
max


(1  Vmax()) (1 Vmax())=Vmax()  1e U0 
p

N#
: (183)
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????
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???????? fcc????????????????????????????????????
5.1.2?????????????????????? 25??????????????? 1????
???????????\?????"? 5.1.2?????????????????????????
??????????????K???????????????????????????????
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5.4 DFT????
??????????????? Fourier??????????????????????????
???DFT?????????????????????????????????????????
??????????????????????DFT??????????????????????
?? Ramakrishnan-Yussou????????????????????????1.3???????
???DFT???????????? (3)????? Fid???????????????? Fex??
??????? Fex?????? ~???? Taylor?????? (x)? ~??????????
?????????????Ramakrishnan-Yussou?????????
Fex[(x)] = Fex[~]  kBT
2
Z
dx(x0)c(x0   x)(x); (184)
where c(x0   x)  
2Fex
(x0)(x)

(x)=~
: (185)
????c(x0  x)??????????????????????????????????????
?????????????????? (184)?????Taylor?????? 1??????????
???????????????R dx? 0?????? ~rho?????????????????
???? (184)????? Fourier?????
 kBT
2
X
k
ck
k2 ; (186)
??????????????????????????? k ?????????????????
??????????????????????????????DFT??????????????
??????????? Ramakrishnan-Yussou???????? Taylor????????????
??????????????????????????????????????????????
?????
???DFT?????????????? (x)????????????????????????
??????? (x)????????????????????????????????????
???????????????????????????????? Fourier???????????
??????????Gauss?????????????????????????????????
???????????????? Fourier????????????????? (162)?????cos
????????Hubbard-Stratonovich???????????? r?????????? ~r????
????????????????????? MF(x)?
MF(x) =
*X
i
(x  xi)
+
=
X
i
R

 dxi(x  xi)  exp
nP
K :0;smallest RLV 2jUK j~r cosK  x
o
R

 dx  exp
nP
K :0;smallest RLV 2jUK j~r cosK  x
o
= N
exp
P
K :smallest RLV 2jUK j~r cosK  x
	R

 dx  exp
P
K :smallest RLV 2jUK j~r cosK  x
	 ; (187)
??????????????????????????????????????????????
???????????DFT?????????????????????? (187)????????
????DFT?????????????????????????????????
???? (3)?? (187)?????????????????????????????~r?????
????????????? Fourier??????????
~r = N 
R

 dx cosK0  x exp
P
K :smallest RLV 2jUK j~r cosK  x
	R

 dx  exp
P
K :smallest RLV 2jUK j~r cosK  x
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=Z


dx cosK0  xMF(x) (188)
?????????????K0????????????? (187)???????????Z
dxMF(x) = N (189)
???????????????????????? (3)??
Fid[MF(x)] = kBT
Z
dxMF(x) log fMF(x)g+NkBT fd log   1g
= 2n0jUK j~r2 +NkBT

d log   1 + log (Vp)  log	p(4jU ~K j~r)
	
; (190)
????????????? d? 3?????????????
???????? (178)??Gibbs???????????????
G =  kBT logZG =  NkBT
24 3 log  
8<:

1  ~Vp( ~K)

~Vp( ~K)
9=; logn1  ~Vp( ~K)o
  log

~Vp( ~K)

  ~U0   n0jU ~K j~r2  
p
~
+ log	p(4~jU ~K j~r)
#
; (191)
????????????~; ~K??????? (178)???????? ;K??????? (191)???
Fex[MF(x)] = F [MF(x)]  Fid[MF(x)] = G  pN
~
  Fid[MF(x)]
= NkBT
24 1 +
8<:

1  ~Vp( ~K)

~Vp( ~K)
9=; logn1  ~Vp( ~K)o+ ~U0   n0jUK j~r2
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(192)
????????? (192)??????????????? ~r????????????
 NkBT  n0~jUK j~r2; (193)
????~r?????????????????? Fourier???????????????????
?? (186)??????????????????????????????????? (193)???
?N ~jUK j?? (186)???? cK=2??????????????????DFT?????????
??????????????? ck ??????????????????????? ~jUK j???
??? 3?????????????????????????????? (178)?? Fex?????
??K?????????????? (167)???????????????????????????
DFT????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
5.5 ??????
?????3.1??????? \?????"??????????????????????? \?
????"???????????????????Lennard-Jones???????????????
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??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????HNC?PY?????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????? Fourier?????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????? 21?? 24??
?????????????????????????Fourier??????????????????
??????5.3?????UK ????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
????????????????????DFT????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????DFT????????????????????
?????????????????? 3??????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????? van der Waals??????????????? 3???????????????
?????????????????????????????????????van der Waals??
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????? van der Waals??????? van der Waals??????????
???????????????? 3?????????????????????
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6 ????quenched disorder?????
????????????? \??"?????????????????????????????
????????????????????? \??"??????????????????????
???????????????????????????? 1?????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????
6.1 ?????????
??????\??"??????????? xi??\?????"??????????? i???
? 2N ???????????????????????????????????
H =
X
i
p2i + p
2
i
2m
  J
N
X
i;j
cos i cos j cos(xi   xj) 
X
i
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i

: (194)
??????????????? xi 2 [0; L); i 2 [0; 2);???????xi???? L? 2????
O(N)??????L???????????????????????? xi ??????????
?????????L = 2;??????? xi ? XY?????????????????????
L = O(N);??????xi??? L?????????????????????????????
??L???????????????????????????????
???? (194)?????????? i???????????????????????????
??????????????????J 0???????? kBT ????????????????
??????????????????? J 0 cos 4i????i??????????????????
??????????????????????????????????????????????
?? i??????????????????????????????????????????
??????????? 0; =2; ; 3=2???????
6.1.1 ?????????
??????? (194)???????????????????
Z  1
N !
Z L
0
Y
i
dxi
Z 2
0
Y
i
di
Z Y
i
d (pipi) exp ( H)
=
1
2NN !
Z L
0
Y
i
dxi
Z 2
0
Y
i
di 
exp
0@J
N
X
i;j
cos i cos j cos(xi   xj) + 
X
i
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i
1A : (195)
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??????????????????????Hubbard{Stratonovich??????????? qc; qs
??????????????????
exp
0@J
N
X
i;j
cos i cos j cos(xi   xj)
1A
=
NJ

Z
dqcdqse
 NJ(q2c+q2s) exp
(
2J
X
i
(qc cos i cosxi + qs cos i sinxi)
)
: (196)
??????? (195)?????????????????
Z =
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2NN !
 NJ

Z
dqcdqs
Z L
0
Y
i
dxi
Z 2
0
Y
i
die
 NJ(q2c+q2s) 
exp
(
2J
X
i
(qc cos i cosxi + qs cos i sinxi) + 
X
i
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i
)
=
1
2NN !
 NJ

Z
dqcdqs
"Z L
0
dx
Z 2
0
de J(q
2
c+q
2
s) 
exp
n
2J (qc cos  cosx+ qs cos  sinx) + 
X 
J 0 cos 4 + J 00 cos 2
o#N
' 1
2NN !
"
max
qcqs
"Z L
0
dx
Z 2
0
de J(q
2
c+q
2
s) 
exp
n
2J (qc cos  cosx+ qs cos  sinx) + 
X 
J 0 cos 4 + J 00 cos 2
o##N
: (197)
????????????????????????????? q  pq2c + q2s , ??????????
????????
Z =
1
2NN !
"
max
q
"Z L
0
dx
Z 2
0
de Jq
2 
exp
n
2Jq cos  cosx+ 
X 
J 0 cos 4 + J 00 cos 2
o##N
; (198)
????????????m  i cos i cosxi=N ???????
6.1.2 \?????"?????????????
????????????????????i????????????????????????
???i???????????????????? 0; =2; ; 3=2???????????????
??????????????????????????????? quenched disorder??????
???????????????????????????????????
H =
X
i
p2i + p
2
i
2m
  J
N
X
i;j
ij cos(xi   xj) + const:: (199)
????i  cos i??????? i??????1; 0????????????????????
?????i = 1;???? i????X ??????? i 2 X ????
x0i 
(
xi if  = 1
xi +  if  =  1
; (200)
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?????? x0i??????? (199)???????????????
H =
X
i
p2i + p
2
i
2m
  J
N
X
i;j2X
cos(x0i   x0j) + const:: (201)
????????????????XY????????????????????????????
?????????????XY?????????????? cosx0i? i 2 X???????????
1
N
X
i2X
cosx0i =
1
N
X
i
i cosxi =
1
N
X
i
cos i cosxi = m; (202)
???????????????????????????????????????m??????
???????????????? i???????????????????????? xi???
?????? i?????????Mattis order??????????? [35]???????????
??????????????????????????????????????????????
???\?????"????????????? \?????"????????????
6.1.3 ??????????????
????????????????????? \?????"i ????????????????
???????????????????????????????????? Langevin??????
????? (MD)??????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
 1??N ???????????????????? i?????????
 xi?????????? ?????????i? 0?? 2????????????????
?????????????????????????????????????????
 ?????????????????????????????????????
\?????"i???? ???????????????????????????????????
????????????Maxwell???????????????????N ? 1024??????
??????????????? t? 1000?? 2000??????????????????????
? 1000?? 2000???????????Langevin??????????????m????? ?
? 1????
??????????????? 26?27????????????Langevin??????????
???????????????\?????"?????????????????????????
?????????????????????????? 28?????????? \?????"??
????????????????????????????????????
??????????????????????????? J 00?????????????????
????????????????????????????????????? 26?? 27????
????????????J 00?????????????????????????????????
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? 28: Langevin??????MD????????????????????:MD???? ??
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????? ???????????
?????????????????
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6.1.4 J 0?????????????
???????????????????????? J 00???????????????????
??????????????????????????????????? J 0??????????
???????????????????????????J = 1????????????????
??????J 00 = 1; 0; 1???????????J 00 = 2; 4; 6; 8; 10;???????????? 29?31
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 J; J 0; kBT;??????????????? J 0??
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6.2 ?????????
6.1???????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????? \????
?"????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????
??????????????????????????????????
H =   J
N
X
i;j
cos i cos j  ij  
X
i
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i

; (203)
where i =
n
4
(n = 0; 1; 2; :::; 7) ; i = 1: (204)
??????????\?????"i??????????????????????? 8?????
??????? \??"??????? i? Ising???????
6.2.1 ?????????
? (203)???????????????????????\?????"???????????6.1
???????????????????????????????????????????
Z 
X
fig;fig
exp ( H)
=
X
fig;fig
exp
0@J
N
X
i;j
cos i cos j  ij + 
X
i
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i
1A ; (205)
????????????? Hubbard{Stratonovich??????????? q??????????
???????
exp
0@J
N
X
i;j
cos i cos j  ij
1A
=
NJ

Z
dqe NJq
2
exp
(
2Jq
X
i
cos i  i
)
: (206)
??????? (195)?????????????????
Z =
NJ

Z
dqe NJq
2 
X
fig;fig
exp
(
2Jq
X
i
cos i  i + 
X
i
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i
)
=
NJ

Z
dqe NJq
2 "X
;
exp

2Jq cos    +   J 0 cos 4 + J 00 cos 2	#N
'
"
max
q
"
e Jq
2 
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X
;
exp

2Jq cos    +   J 0 cos 4 + J 00 cos 2	##N : (207)
????????????????????????????????????m  i cos i  i=N ?
??????
6.2.2 \?????"?????????????
???????????????i???????????????????i?????????
????????????????????? 0; =2; ; 3=2??????????????????
???????????????????????????????????????????
H =   J
N
X
i;j
ijij + const:: (208)
????i  cos i? i??????1; 0???????????????????????????
i = 1;???? i????X ??????? i 2 X ????
0i 
(
i if  = 1
 i if  =  1
; (209)
?????? x0i??????? (208)???????????????
H =   J
N
X
i;j2X
0i
0
j + const:: (210)
?????? Ising?????????????????????????????????????
???? Ising?????????????? cosx0i? i 2 X ??????????????????
?????????????????????????????m??????
6.2.3 ??????????????
? (203)?????????????????????????? \?????"i????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????1????????????? \?????"i????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????1????????????????????
 1??N ???????????????????? i?????????
 i?1??????i???????????????????????????????
????????????????????????????????????
 ?????????????????????????????????????
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????????????? =4???? =2???????????????????????
???????????????????????????????????N ? 4096??????
???????????????? 1000?? 2000?????????
??????????????? 32?34???????????? = =4;??????????
??????????????? \?????"?????????????????? = =2;??
????????????????????????????????? = =2;????????
?? \?????"??????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
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??????????????? 32?34??????????????????????????
J 00 ?????????????? 35?37???????????J 0  J; J 0; kBT;????????
??????? J 0??????????????????????????
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6.3 \?????"????????
??????????\?????"?????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
???????? \?????"???????????????? quenched disorder???????
??????????????????????????????????????\?????"??
??????????????????????????????????????????????
???????????????????6.2??????????????????????????
????????? \?????"??????????????
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?????????????????????????????????? Vlasov???????
?????? [36, 37, 38, 39, 40]??????????? B???????????????????
?????? Langevin???????????????????????? p??? Liouville???
? Fokker-Planck?????????????p????????? f ???????????????
?????? f ???????????????????????Vlasov?????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????6.2??????????????????????????
???????????????????????????????????? 1?????????
??????????? p???????????????Vlasov????????????????
p????????? f ????????? ansatz???????????????? f ??????
??????????????????????????????????????????????
??????
????????????1????????????????????????????????
6.3.1 ????????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????N ?????? qi (i = 1; 2; :::; N)??????????????
????????
H =   J
N
X
i;j
m(qi)m(qj) +
X
i
V (qi) =   J
N
 X
i
m(qi)
!2
+
X
i
V (qi); (211)
????????????????m(qi)? qi??????????V (qi)? qi???????????
??????????? 6.2?????????qi ? \??"??? i ? \?????"??? i ??
(i; i)??????m(qi)? V (qi)????????????
m(qi) = cos i  i; (212)
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V (qi) =  
 
J 0 cos 4i + J 00 cos 2i

: (213)
?????????????????????????1????????????????????
???????????????????????????????????????????? qi?
??q??????????? q0???????????W (i; q ! q0)??????????????
? t?????????????????? p(q1; :::; qN ; t)??????????????????
p

q1; :::; qN ; t+
1
N

= p(q1; :::; qN ; t)
+
1
N
X
i
X
q0
fp(q1; :::; qi = q0; :::; qN ; t)W
 
i; q0 ! qi

 p(q1; :::; qi; :::; qN ; t)W (i; qi ! q0)g: (214)
????1????? 1=N ??????????????????????????????????
??? 1=N ????? qi????????????????????? 1=N ???????????
N ?????????? (214)????????????????????????
@
@t
p(q1; :::; qN ; t) =
X
i
X
q0
fp(q1; :::; qi = q0; :::; qN ; t)W
 
i; q0 ! qi

 p(q1; :::; qi; :::; qN ; t)W
 
i; qi ! q0
g; (215)
??p?????????????????????
????p?? qi??????? f(qi; t)??????????? ansatz????????
p(q1; :::; qN ; t) =
Y
i
f(qi; t); (216)
??????????????????????????????????????????????
?????????????W (i; q ! q0)???????????????????????????
??W (i; q ! q0)???????? q?? q0?????????????????E(i; q ! q0)??
?????? q1; :::; qN ????????????????? qi? q?? q0????????????
???????????? (211)????????
E(i; q ! q0) =  2J
N
0@X
j
m(qj)
1A  m(q0) m(q)	+ V (q0)  V (q); (217)
????????????????N !1??????????
1
N
X
j
m(qj) =
X
q
m(q)f(q; t); (218)
????????????? (217)?
E(q ! q0) =  2J
0@X
q00
m(q00)f(q00; t)
1A  m(q0) m(q)	+ V (q0)  V (q); (219)
?????????????E(i; q ! q0)????W (q ! q0)???????? i?????????
???????????? f ??????????????????????????????
E
 
f(t); q ! q0 ; w  f(t); q ! q0 (220)
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???????????????????????????????????????????????
????????? (216)?? (215)???????
X
i
NY
j=1;j 6=i
f(qj ; t)
@f(qi; t)
@t
=
X
i
NY
j=1;j 6=i
f(qj ; t)

X
q0
ff(q0; t)W (i; q0 ! qi)  f(qi; t)W (i; qi ! q0)g;
=
X
i
NY
j=1;j 6=i
f(qj ; t)

X
q0
ff(q0; t)w(f(t); q0 ! qi)  f(qi; t)w(f(t); qi ! q0)g; (221)
????????????????????? f ?????????????????????????
@f(q; t)
@t
=
X
q0
ff(q0; t)w(f(t); q0 ! q)  f(q; t)w(f(t); q ! q0)g: (222)
??? (222)?? (219)??????? w(f(t); q ! q0)?????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???w(f(t); q ! q0)?
w(f(t); q ! q0) = 1
n
min

1; e E(q!q
0)

; (223)
?????????n???? q??????????????????? q0?????????
6.3.2 ???????
??????? (211)???????????????????????????????????
??? t; t0 (t < t0)???????? l(qi)??????

l(qi(t))l(qi(t
0))

=
X
fqg;fq0g
l(qi)l(q
0
i)p(q1; :::; qN ; t)
(fqg !

q0
	
; t; t0); (224)
???????????????fqg??? q1; :::; qN ????
(fqg ! fq0g ; t; t0)??? t?????
???? fqg?????????????? t0 ????????? fq0g?????????????
???? (224)???????????????????? 
??????????1???????
? 1=N ????????????
????????????? p?????????? (214)???
??



fqg ! q0	 ; t; t0 + 1
N

= 

 fqg ! q0	 ; t; t0
+
1
N
X
i
X
q00
n



fqg ! q0	q0i=q00 ; t; t0W  i; q00 ! q0i
 
  fqg ! q0	 ; t; t0W (i; q0i ! q00)	 ; (225)
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?????????????? p????? (216)? ansatz????????????????W ?
(220)? w???????????? (225)?????????????



fqg ! q0	 ; t; t0 + 1
N

= 

 fqg ! q0	 ; t; t0
+
1
N
X
i
X
q00
n



fqg ! q0	q0i=q00 ; t; t0w  f(t); q00 ! q0i
 
  fqg ! q0	 ; t; t0w(f(t); q0i ! q00): (226)
? (226)???? 
??????????????????????????????? 
???? i
???????? !????????????? t  t0;???????? !??????

(fqg ! q0	 ; t; t0) =Y
i
!(qi ! q0i; t; t0) ; (227)
??????????????????????????t = t0;????

(fqg ! q0	 ; t; t) = fqg;fq0g =Y
i
qi;q0i ; (228)
????????
!(qi ! q0i; t; t) = qi;q0i ; (229)
???????????? t0?????? (227)?????????????1??????????
t0 + 1=N ?????? (227)???? !????????????????? (226)????? (227)
???????N ???????????



fqg ! q0	 ; t; t0 + 1
N

=
Y
i
!(qi ! q0i; t; t0)
+
1
N
X
i
X
q00
8<:
0@Y
j
!(qj ! q0j ; t; t0)

q0i=q00
1Aw  f(t); q00 ! q0i
 
0@Y
j
!(qj ! q0j ; t; t0)
1Aw(f(t); q0i ! q00)
9=; ;
=
Y
i
"
!(qi ! q0i; t; t0)
+
1
N
X
q00
n
!
 
qi ! q00; t; t0

w
 
f(t); q00 ! q0i

 !(qi ! q0i; t; t0)w(f(t); q0i ! q00)
o#
+O

1
N2

: (230)
????????
!

qi ! q0i; t; t0 +
1
N

= !(qi ! q0i; t; t0)
+
1
N
X
q00
n
!
 
qi ! q00; t; t0

w
 
f(t); q00 ! q0i

 !(qi ! q0i; t; t0)w(f(t); q0i ! q00)
o
; (231)
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????? (227)???????????? (227)???? t  t0;?????????????????
???????!??????? (231)??????????????????? (231)??????
???????
@
@t0
!
 
qi ! q0i; t; t0

=
X
q00
n
!
 
qi ! q00; t; t0

w
 
f(t); q00 ! q0i

 !(qi ! q0i; t; t0)w(f(t); q0i ! q00)
o
; (232)
????????
???????????????????????? (224)?? (216)?? (227)???????
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fqg;fq0g
l(qi)l(q
0
i)
Y
j
f(qj ; t)!(qj ! q0j ; t; t0)
=
X
qi;fq0g
l(qi)l(q
0
i)f(qi; t)!(qi ! q0i; t; t0)
Y
j;j 6=i
f(q0j ; t
0)
=
X
qi;q0i
l(qi)l(q
0
i)f(qi; t)!(qi ! q0i; t; t0)
=
X
q;q0
l(q)l(q0)f(q; t)!(q ! q0; t; t0); (233)
????????????? f ? !???????????????????????????X
qj
f(qj ; t)!(qj ! q0j ; t; t0) = f(q0j ; t0); (234)
?????????????????? (233)????????? i????????????????
??????????
1
N
X
i


l(qi(t))l(qi(t
0))

=
X
q;q0
l(q)l(q0)f(q; t)!(q ! q0; t; t0): (235)
????
g(q0; t; t0) 
X
q
l(q)f(q; t)!(q ! q0; t; t0): (236)
????? g????????????? (233)?(235)?


l(qi(t))l(qi(t
0))

=
1
N
X
i


l(qi(t))l(qi(t
0))

=
X
q0
l(q0)g(q0; t; t0); (237)
????????g??????? (232)???
@
@t0
g
 
q0; t; t0

=
X
q00
n
g
 
q00; t; t0

w
 
f(t); q00 ! q0
 g(q0; t; t0)w(f(t); q0 ! q00)
o
; (238)
????????? (238)??????? g?? (237)?????????
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6.3.3 6.2????????????
????????????? (222)????6.2????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????1???????????????????????????
???? i?????i?????????????????i?????????? =4?????
??????????????????? (223)???? n? n = 6;???????????????
? (212)?? (213)?? (219)??? (223)??? (222)???????? f(; ; t)?????????
???????????????????? Runge-Kutta????????? f(; ; t)??????
????
???????????????????? J = 1; J 00 =  1;????????????? J 0???
???5, 6??????????????J 00 =  1;???????????????????????
?????????? \?????"?????? 0??????????????????????
?????????? J 0??????6.2???????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????
f(1; 0; 0) = f( 1; ; 0) = 1
16
+
1
2000
; (239)
f(1; ; 0) = f( 1; 0; 0) = 1
16
  1
2000
; (240)
others: =
1
16
: (241)
(242)
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????X
q
m(q)f(q; t) (243)
??????????????????????????? 38?39????????????????
???? \?????"????????\?????"?????? 0??????????????
????  ???????????????????????Arrhenius??????????? 40?
?????????????????????? 10 4??????????J 0????????5, 5.5,
6??????????????????? 40???kBT  0:9????????
 = A exp


kBT

(A;?????????????); (244)
??? Arrhenius??????????????????????????????????????
????????????????? ????J 0 = 6;??? 16:2 0:2?J 0 = 5:5;??? 15:0 0:2?
??? J 0 = 5;??? 13:6 0:1?????? 40????????????????????????
????????????Arrhenius??????????????
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τ
1/kT
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exp(f2(x))
barrier=5.5
exp(f3(x))
barrier=5
? 40: J = 1; J 00 =  1;???????????????  ? Arrhenius????????????
J 0 = 6; 5:5; 5?????????
?????????? ? ????????????????
C(t; tw)  1
N
X
i
hi(tw)i(tw + t)i ; (245)
C(t; tw)  1
N
X
i
hcos (i(tw)  i(tw + t))i
=
1
N
X
i
fhcos i(tw + t) cos i(tw)i+ hsin i(tw + t) sin i(tw)ig ; (246)
?????????????????????????????????? tw ?????????
tw = 1000;?????????????????????? \?????"?????????????
???????????????????????????1 C????????????????
????????? 41?44???????????? 41?42?????????????? C ?
???????????????????????????????????\?????"????
???? C ?????????????????????????? \?????"???????
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??????????????????C????????\?????"????C???????
????????????????
69
10
-6
10
-5
10
-4
10
-3
10
-2
10
-1
10
0
10
-1
10
0
10
1
10
2
10
3
10
4
10
5
10
6
C
σ
MCS
kT=0.84
kT=0.88
kT=0.92
kT=0.96
kT=0.98
kT=1.00
? 41: J 0 = 5;???
10
-6
10
-5
10
-4
10
-3
10
-2
10
-1
10
0
10
-1
10
0
10
1
10
2
10
3
10
4
10
5
10
6
C
σ
MCS
kT=0.84
kT=0.88
kT=0.92
kT=0.96
kT=0.98
kT=1.00
? 42: J 0 = 6;???
J = 1; J 00 =  1; tw = 1000;???????????? C ??????
10
-6
10
-5
10
-4
10
-3
10
-2
10
-1
10
0
10
-1
10
0
10
1
10
2
10
3
10
4
10
5
10
6
C
θ
MCS
kT=0.84
kT=0.88
kT=0.92
kT=0.96
kT=0.98
kT=1.00
? 43: J 0 = 5;???
10
-6
10
-5
10
-4
10
-3
10
-2
10
-1
10
0
10
-1
10
0
10
1
10
2
10
3
10
4
10
5
10
6
C
θ
MCS
kT=0.84
kT=0.88
kT=0.92
kT=0.96
kT=0.98
kT=1.00
? 44: J 0 = 6;???
J = 1; J 00 =  1; tw = 1000;???????????? C??????
10
-4
10
-3
10
-2
10
-1
10
0
10
-1
10
0
10
1
10
2
10
3
10
4
10
5
10
6
1
-C
θ
MCS
kT=0.84
kT=0.88
kT=0.92
kT=0.96
kT=0.98
kT=1.00
? 45: J 0 = 5;???
10
-4
10
-3
10
-2
10
-1
10
0
10
-1
10
0
10
1
10
2
10
3
10
4
10
5
10
6
1
-C
θ
MCS
kT=0.84
kT=0.88
kT=0.92
kT=0.96
kT=0.98
kT=1.00
? 46: J 0 = 6;???
J = 1; J 00 =  1; tw = 1000;???????1  C??????
70
??????????????? \????" ??????C ??????????? tw ???
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???? 47?????????????????????? tw = 100000?????????????
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equiliblium
? 47: J = 1; J 00 =  1; J 0 = 6; kBT = 0:92;???????C???????tw = 100000?????
??????????????????
6.4 ?????????????
???????????? \?????"?????? \?????"??????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????? \?????"??????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????? J = 1; J 00 = 0;???????????
?????????????? 33?36??????????????? kBT = 1;?????????
???????????????????????????????? (212)???????m(qi)?
?????m???? \?????"????????????????????????????
? ???????????????????????????????????????????
???????????
6.4.1 ???????????????
????????????????????????????????????????? (216)?
?????????? f(q; t)??????????????????????? f ?? feq(q)????
?????????????? (211)?????????????????qi???????????
??????
 2J
N
0@ NX
j=1;j 6=i
m(qj)
1Am(qi) + V (qi) '  2J
 X
q
m(q)feq(q)
!
m(qi) + V (qi); (247)
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??????????????? Boltzmann???????qi??????????
feq(qi) / exp
(
2J
 X
q
m(q)feq(q)
!
m(qi)  V (qi)
)
; (248)
?????????????????????????? qfeq(q) = 1;???feq?????
feq(q
0) =
exp
n
2J
P
qm(q)feq(q)

m(q0)  V (q0)
o
P
q0 exp
n
2J
P
qm(q)feq(q)

m(q0)  V (q0)
o ; (249)
????????????????????????
m 
X
q0
m(q0)feq(q0); (250)
?????? (249)??? m?????????????
m =
P
q0 m(q
0) exp f2J mm(q0)  V (q0)gP
q0 exp f2J mm(q0)  V (q0)g
; (251)
???????????????
w(feq; q ! q0) = exp
  E(q ! q0)w(feq; q0 ! q) (252)
??E????? (217)??????
0 =
X
q0
ffeq(q0)w(feq; q0 ! q)  feq(q)w(feq; q ! q0)g: (253)
????????????????feq(q)?? (222)????????????????????
6.4.2 ???????
?????J 0 = 4; 5;????????????????????????????; ??????
??C; C??? 1 C?????????C?? 48?49??????????????????
? 50?53?????????????????????????0???????????????
???
?????????m(qi)????????????? 0?????????????????m(qi)
????????????
Cm(t; tw)  1
N
X
i
hi(tw)i(tw + t) cos i(tw)  cos i(tw + t)i   m2; (254)
where m2  1
N
X
i
fhi(tw) cos i(tw)i hi(tw + t) cos i(tw + t)ig
=
1
N
X
i
hi cos ii2eq =
 X
q
m(q)feq(q)
!2
; (255)
????????????????????? m2????????????? Cm????????
???????? 54?55????C?????????????????????????????
???????????????????????????????????? kBT = 1??????
???????????????????????????????m(q)?????? ?????
???????m????? 0??????? ???????????????????
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????????? 6.3.3?????????????????????????Arrhenius????
??????????????????????????????????????????????
??? ????? C ????? 10 4??????????????????J 0??? 3, 4, 5??
????????????? 56???kBT < 1????????? (244)??????Arrhenius??
???????????????????????????????????????????????
???????????????? ????J 0 = 5;??? 18 1?J 0 = 4;??? 10:1 0:1????
J 0 = 3;??? 8:2 0:1?????J 0 = 5;??????? ???????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
? \?????"??????????????????????????????Arrhenius????
???????????????????
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6
 0.95  1  1.05  1.1  1.15  1.2  1.25
τ
1/kT
f1(x)
barrier=5
f2(x)
barrier=4
f3(x)
barrier=3
? 56: J = 1; J 00 = 0;?????????????? C ?????  ? Arrhenius????????
???? J 0 = 5; 4; 3?????????
6.5 ?????
6???????????????????????????????\?????"???????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????6.3??6.4????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????????
6.5.1 KCM????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????KCM?????????
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???KCM????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????KCM????????
??????????????????????????????????????????????
Arrhenius???????????????????????KCM????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????KCM?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????MCT??????????
??????????????????????????????
6.5.2 ????????????????????????
?????????????????????????????? RFOT???????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????RFOT?????????????????????
????? quenched disorder????????????????????????????????
??????????????????????????????????
?????????????\?????"?????????????????????? quenched
disorder??????Mattis order??????????????????????????????
????? RFOT??????????????????????????\?????"?????
??????????????????????????????\?????"????? quenched
disorder????????????????Edwards-Anderson??? Sherrington-Kirkpatrick???
???????????????????????????????????????????? \?
????"?????????????????????????????????????????
?? \?????"?Arrhenius????????????????????????????????
?????????????????????? \???????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?? quenched disorder????????????????????????????????"???
???????????????? quenched disorder?????????????????????
??????????????????RFOT?????????????????????????
??????????????????????????????
6.5.3 ?????????????
?????? 6.3???????????N??????????????????????? ansatz
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????? ansatz?????????????????????
?????????????????????????????????????? ansatz?????
??????????????????????????????????????????????
???????? 0?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
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?????????????????????????????????????????????
?????????6.3?? 6.4???????????????????????Vlasov?????\
????????????"?????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????????
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7 ???
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????? \??????"???????????????????????
?????????????????? 1???????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
2?????????????????????????????????????????????
???????????????????? 3???? 5????????????????????
???????????????????? 3?? Lennard-Jones????????????????
????????????? 3??4?????????????????????? Fourier????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????? \??"???????
???????Ising?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
van der Waals???????????????????????????????????????
??????????????????? 3??????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????? 3???
????????????????????? van der Waals??????????????????
???????????????????????
???????? 6????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????Arrhenius??????????
??????????????????????????????????????? N ?????
?????O(1)???????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????quenched disorder???????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????? quenched disorder??????????
???????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????? 6???????????????
????????????????????????????????\?????"????????
??????????????????????????????????????????????
??????????
??????????????????????????????????????????????
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???????????????? 2??????? Ising??????????Hubbard-Stratonovich
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????? 6?????????????
?????????????????????????N ????????????????????
??? ansatz?????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????? \?????"???? \?????"??????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
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8 ??
?????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
?????
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A 3.2??????qc = r; qs = 0 ???
?????? (117)?????????? r 
p
q2c + q
2
s;?????? ralpha?????????
??qc = r; qs = 0;????????????????????? ???? (117)????? (125)
?????????Z


dx  exp
(X

f(2Jqc + h) cosk  x+ 2Jqs sink  xg
)
=
Z


dx 
Y

exp
n
(Jqc + h=2  iJqs)eikx
o
 exp
n
(Jqc + h=2 + iJqs)e
 ikx
o
=
Z


dx 
Y

8<: X
n;n0
(Jz)
n einkx
n!
 (J z)
n0 e in0kx
n0!
9=;
=
X
n;n0
(Y

 
(Jz)
n (J z)
n0
n!n0!
!

Z


dx exp
(
i
X

(n   n0)k  x
))
=
X
n;n0
(Y

 
(Jz)
n (J z)
n0
n!n0!
!
 P

(n n0)k;0
)
; (256)
where Jz  Jqc + h=2  iJqs: (257)
(256)? (117)????????????????????????
Z =
1
dNN !
"
max
qc;qs
"
exp
 
 
X

J(q2c + q
2
s)
!

X
n;n0
(Y

 
(Jz)
n (J z)
n0
n!n0!
!
 P

(n n0)k;0
)375
375
N
: (258)
????????????? (258)?????????????????qc = r; qs = 0;?????
??????????????????????????????????? n;n0????????
???????????????
Re
 Y

zn z
n0

!
 jzjn+n0 =
s
qc +
h
2J
2
+ q2s =
s
r2 + 2qc 
h
2J
+

h
2J
2
 r + h
2J
: (259)
??? (259)? qc = r; qs = 0;???????????????? (259)??? Re(
Q
 z
n
 z
n0
 )?
??????????????????????????? (258)??????????? (259)??
??????????????????????????????????????? (117)????
qc = r; qs = 0;???????????????? 0????? n0 = n00 = 1;????????
? ????? n = n0 = 0;?????? n;n0?????? (259)?????????
Rez0 z0 = jzj2 = r2 + 2qc 
h
2J
+

h
2J
2


r +
h
2J
2
: (260)
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??? (260)???? qc = r; qs = 0;?????????????????????? (258)???
???????????qc = r; qs = 0;????? (117)???????????????????
?????
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B ?????????Vlasov??????
??????6.3?????????Vlasov??????????????Vlasov?????Boltz-
mann???????????????????????????????????????????
??????????????????????????????? [36, 37]????????????
?????????????Boltzmann?????????????????Liouville???????
???????????????????????????????Vlasov????????????
[38]?????????????????????????????????????????????
H =
X
i
p2i + p
2
i
2m
+
1
N
X
i;j
U(qi   qj) +
X
i
V (qi): (261)
??????????????????N ???????????????????????????
????????????????? U ????????XY??????? 3??????????
???????????????
U(x) =  J cosx; (262)
?????????U ???????????????? (261)?????????????????
????????????????????? (q1; p1; :::qN ; pN ; t)???? Liouville???????
@
@t
 = L: (263)
where L =  
X
i
@
@qi
pi
m
 
X
i
@
@pi

 @H
@qi

=  
X
i
@
@qi
pi
m
 
X
i
@
@pi

 @V
@qi

 
X
i
@
@pi
0@  2
N
X
j
@U(qi   qj)
@qi
1A : (264)
????? (s+ 1)???????????????????????s?????????????
???
s(q1; p1; :::qs; ps; t) =
Z NY
i=s+1
(dqidpi) (q1; p1; :::qN ; pN ; t): (265)
??????????????? (264)??????
@
@t
s(q1; p1; :::qs; ps; t) =
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
@
@t
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)
=
Z NY
i=s+1
(dqidpi)L(q1; p1; :::qN ; pN ; t)
=  
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
X
i
@
@qi

pi
m
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)

 
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
X
i
@
@pi

 @V
@qi
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)

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  2
N
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
X
i
@
@pi
0@ X
j


@U(qi   qj)
@qi
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)
!
: (266)
????? p???????????????? 0????????q???????????? 0?
???????????????????????k  s+ 1;???? k?????Z NY
i=s+1
(dqidpi)
@
@qk
(q1; p1; :::qN ; pN ; t) = 0; (267)
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
@
@pk

 @V
@qi
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)

= 0; (268)
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
0@  @
@pk
X
j

@U(qk   qj)
@qk
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)
1A = 0; (269)
??????????????????????????? qk??? pk?????????????
(267)?? (269)?? (266)?????????
@
@t
s(q1; p1; :::qs; ps; t) =  
sX
i=1
@
@qi

pi
m
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

 
sX
i=1
@
@pi

 @V
@qi
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

  2
N
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
sX
i=1
@
@pi
0@ X
j


@U(qi   qj)
@qi
(q1; p1; :::qN ; pN ; t)
!
=  
sX
i=1
@
@qi

pi
m
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

 
sX
i=1
@
@pi

 @V
@qi
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

  2
N
Z NY
i=s+1
(dqidpi)
sX
i;j=1
@
@pi

 @U(qi   qj)
@qi
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

 2(N   s)
N
Z
(dqs+1dps+1)
sX
i=1
@
@pi


 @U(qi   qs+1)
@qi
(q1; p1; :::qs+1; ps+1; t)
!
: (270)
???????????????????s+1?????????????????????????
???????????s?????????N !1;??????????? (270)?
@
@t
s(q1; p1; :::qs; ps; t) =  
sX
i=1
@
@qi

pi
m
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

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 
sX
i=1
@
@pi

 @V
@qi
s(q1; p1; :::qs; ps; t)

 2
Z
dqs+1dps+1
sX
i=1
@
@pi


 @U(qi   qs+1)
@qi
(q1; p1; :::qs+1; ps+1; t)
!
; (271)
???????????s?????????? f ??????
s(q1; p1; :::qs; ps; t) =
Z sY
i=1
f(qi; pi; t); (272)
??????? ansatz?????f ???????
@f
@t
(q; p; t) =   @
@q

p
m
f(q; p; t)

  @
@p

 @V
@q
f(q; p; t)

 2@f
@p
(q; p; t)
Z
dq0dp0

 @U(q   q
0)
@q
f(q0; p0; t)

; (273)
??????? (271)?????????????? (272)?? (273)???????
@
@t
s(q1; p1; :::qs; ps; t) =
sX
i=1
@f
@t
(qi; pi; t) 
sY
j=1;j 6=i
f(qj ; pj ; t)
=  
sX
i=1
@
@qi
0@pi
m
sY
j=1
f(qj ; pj ; t)
1A
 
sX
i=1
@
@pi
0@ @V
@qi
sY
j=1
f(qj ; pj ; t)
1A
 2
sX
i=1
@
@pi
sY
j=1
f(qj ; pj ; t)
Z
dqs+1dps+1


 @U(qi   qs+1)
@qi
f(qs+1; ps+1; t)
!
= (right hand side of equation (271)) ; (274)
?????? (271)??????????? (274)? Vlasov???????? (270)? (271)? s??
????????????????????????????? (s + 1)?????????????
??s??????????????????????????????BBGKY?????? [8]??
??????????????????????????????????????????????
????Vlasov???????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????
??????????????Langevin????????????????? Liouville??????
? Fokker-Planck???????????????????????? (274)???????????
???????????? f ??????????????????Vlasov-Fokker-Planck?????
? [40]?
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